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Ab initio 
Experimentos 
•Altas presiones 
•Propiedades de defectos 
•Estudios de intercaras 
•Baterías de Li 
Guerrero, Río, Iglesias (U. Oviedo) 
nomenológicos 
X 
X 
Ab initio MD MC Disloc. 
D*P 
FE 
X 
eMC 
Boltzmann 
X 
BC 
| FDTD ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ ^ 
•Cinética de intersticiales en sistema 
Fe:Cr 
•Efectos de alta densidad electrónica en 
dieléctricos 
•Potencial LiPb 
•Dislocaciones en W 
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•Nucleación de defectos en los 
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•Estudios termomecánicos 
•Aplicación en 
nanoestructuras 
•Desarrollo de grietas 
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Not well understood 
Permanent damage 
Modification of properties 
Defect annealing 
Nano-track formation 
Complex energy transfer 
mechanisms 
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Sílice 
D*P 
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(a) (b) 
Swift ion irradiation => 
Electronic sputtering 
Density variation 
Defect production 
Relevant effects in nuclear fusion 
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Can’t explain ion-solid energy transfer 
We assume Se (keV/nm) is transferred to lattice 
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MD 
• Resulting temperature profiles compatible with 
electron MC simulations 
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• Ion irradiation 
strongly affects 
the material 
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Related to 
refractive index 
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Excitación electrónica afecta a la sílice 
Cambio en densidad 
Cambio en índice de refracción 
Cambio en distribución de anillos 
Cambio en distribución de ángulos 
Generación de defectos puntuales 
Con ciertas hipótesis MD permite cuantificar los 
efectos de la irradiación 
Aparte del estudio fundamental esto tiene 
implicaciones en fusión y technofusion 
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